








Studies on the Diamagnetic E首ects(Part 1) 
-Approxirnate CaIcuIation of Cornplete EIliptic Integrals 
sased on a Modif.ed Sirnpson Method Mediated by 
Lirnit Convergence Treatrnents -
Ichiro T AKAHASffi 
(Received， Aug.25， 1995) 
New s住吉tegyand tactiαωαlculations of complete eliptic integrals E and K are 
established for也e伺 sein studying on diamagnetic effects. With use of BASIC 
programs ESZ1600 and KSZ1ωo (reflecting new methods)， techniα1 errors out of 





























数 (Kd)， もしくは安定度定数 (Ks= lIKd)を決定することが出来るので重宝されて















完全楕円積分E及ひご K~ま， 0壬 k2 5:1なる定数k2を含み，式 [1 ] ・[2 ]のよう
に定義される(土) 0 そして，積分区間に母関数の分母がゼロになる地点 (t = 1 )を
含んでいるにもかかわらず 完全楕円積分Kでk2 = 1の時を除き宗積分が存在する，
というユニークな性質がある O
~ 1 /1・k2t2E(的=¥、/I dt [1] 
.JO¥l 1・t'














に対して区間(a， b)を2N等分すると，刻み幅 hは (b-a)/2Nで表される O
ここで x=a，a+h，…， a+2Nhでのyの値を各々 YO' Y l' … Y2Nとす
ると，次の式 [4Jが成り立つ。
Y = (h /3) [ (Yo + Y2N) + 4 (Y1 + Y3 +…+ Y2N-1) 
+ 2 (Y2 + Y4 +…+ Y2N-2)]ー N(2h)。，(4)(c) [4] 
2880 
最後の剰余項は，Nの増加と共に加速度的に減少するので，Nをある程度大きくとれ
ば，精度的に無視出来るようになり，有効な近似値が得られる O もちろん，f (x)が x
の 3 次以下であれば剰余項は常時 0 であるから，正確な定積分を与える(ヱ~) 0 
さて，完全楕円積分をシンプソン法により近似計算する場合の積分区間はo(= a) 
から 1 (= b)の問であるが，E， K共，式 [4]通りまともに計算を行ったのでは発
散してしまう。理由は Y2Nが無限大になるからであるO そこでやむを得ず，式 [4J






算を行ってみた。周知の通り， BASICには使用可能な dimensionに厳しい制限がある O
具体的には，エラーにならない最大の区間分割数は， 86BASIC (N E C )でN= 2 1 3 
-1 = 8 1 9 1， VIP-BASIC (Mainstay-McIntosh)でN=214_1=16383であっ
た。この，いわゆる simpleなシンプソン法による，完全楕円積分E及びKの計算結果
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呼ぶことにする)である O 因みに孝和は，この方法により，円に内接する 3つの正多角
形の周 (32768，65536，及び131072角形)の，円周率の真値と各々 8
ないし 9ケタしか密合していない数値を元にして 真値と 17ケタ密合する近似値を導
き出すのに成功した(よ一旦) 0 
即ち，連続する 3個の数列の値をa1，a2， a3 (a2とa3の差の絶対値はa1とa2の差の絶
対値より小さい)，極限値をιとした時，それは式[5 ]で与えられる O




さくなっていっている O このことから これらの計算値が順番に等比級数を成すものと
仮定して扱うことが可能ではないかと考え，次のような検討を行った。即ち，N， 2N， 
及び4N分割で得られた近似値に対して順次，式[5 ]を適用して極限推定値を求めた。





即ち，極限収数操作 1回 (C= Convergedの意)を行って得られた，連続する近似計算
値3個に対して， もう l回極限収数操作を行ったもの (DC= Doubly Convergedの意)の
結果をTable3に示した(カゲを付けた部分が真値との一致を示す) 0 その結果，最初
のシシプソン法に於ける区間分割数がN=1 0 0 0， 2 0 0 0， 4 0 0 0， 8 0 0 0 ， 
1 600 0の場合には，k2=O.99まで，ダブル極限収数操作を行って得られた完
全楕円積分Kの計算結果が，真値に問題なく密合することが認められた。一方，区間分
割数N=1 0 0， 2 0 0， 4 0 0， 8 0 0， 1 6 0 0の場合の結果はこれよりやや落ち
るが，それでも，k2=O. 96まで密合の低下を示していないことが明らかとなった。
以上より，完全楕円積分の近似計算で， Eの全領域と Kのk2三 O. 9の領域につい
てはN=1 0 0， 2 0 0， 4 0 0， 8 0 0， 1 6 0 0によるシングル梅限収数操作付き
シンプソン法， Kのk2>0. 9の領域についてはN=1 0 0 0， 2 0 0 0， 4 0 0 0， 




Table 3. Cauculation of Complete Eliptic Integral K with use of Simple and Converged Simpson Methods (Part 2) 
0.91 0.92 0.93 0.90 0.94 Mωe* N 0.95 0.96 0.999 0.97 0.98 0.99 
S 100 
2ま113j4370 7 2 964
2.41866 223 446186 2.51022 2:56513 2:62863 2.70393 2.79647 2.91666 3.08895 3.35496 
S 200 756 2.47967 2650 2.57923 
本z長£67392596 543 5 
2.汀70993 2.79447 2.90030 3.0143 203 3.25826 3.66098 
S 400 865 2:52296 
2紛主567o2 2 4 0 2iL6 2826 
6782 2.85908 2.97467 252 :);38356 3.93657 
S 800 775 2i55363 492 6302 97 2.80890 2.90496 3:02757 342 1971 1 3':47403 4.16990 
S 1600 835 2.57534 794 2.68762 54 2.83800 2.93748 3:06509 4299 3.53861 4.35456 
C 400， 200， 100 (1) 
C 800， 400， 200 (Il) 















































































































































































































C 16000， 8000， 4000 (¥弓)
「 ??????





































































線機霧 鰻擦嬢 溜鰯密 機螺襲 嬢螺1 鰯鱒4 線機襲撃 線機8 線鶴選 慰撫4 鰻幾52
34 
l)(ご IV，V， VI 
2.57809 2.62777 2.68355 2.74707 2.82075 2.90833 3.01611 3.15587 3.35414 3.69563 4.84113 




と，k 2 = 1の地点はベンゼン環の縁に当たっており， van der Waals半径を侵さない限
り，ホスト・ゲスト包接錯体の研究にあっては少なくとも，考慮する必要の無い場所で
ある) 0 これらの成果を実用に供するため，以上2種類の新規シンプソン法を反映した
プログラム， ESZ1600及びKS Z 1 6 0 0 (VIP-BASIC) を作成した (Appendix
l及び2を参照)。
次に，何故極限収数操作を(場合によっては2回)行うと，近似計算値の真値への密
合が格段に向上するのかを考察するO いま，積分区間を Oから xまでとした場合の楕円
積分K(k， x) を式 [6]のように定義するO
rx 
K(κx) =¥， = dt 
.J 0" (1・t~)(1 ・ k ~t~) 
5 + 3k2 + 3k4 + 5k6 7 
X'+ 
16 x 7 













35 + 20k2 + 18k4 + 20k6 + 35k80 x~+ .. [6] 
128 x 9 
ここで， x=l-l/N及び1-1/2Nとした場合のKの差を取り， Nの降べきの
順に整理すると式[7 ]が得られる。
除 (1 ・~))圃阿久 (1--L))=
N " 2N 
1 I 1 1 . ~. 1 
一一|一一+一一ー (1+ k2) +一一 (3+ 2k2+ 3k4) +一一 (5+ 3k2 + 3k4 + 5k6) 
N L 2 4' 16 ' 32 
+-L(35+20K2+18K4+2OK6+35K8)+・.1
256 ' 
3 ， . . ')， 3._ _. 1) _. A. 9 
-一τ|一一 (1+ k2) +一一 (3+ 2k2+ 3k4) +一一 (5+ 3k2 + 3k4 + 5k6) 
NιL 8 ' 16 ' 64 
+よ (35+ 20k2 + 18k4 + 20k6 + 35k8) + .1 
128 ' 
L I ~/~ .1，2¥. 7 I~. t"'iI，2. t"'i1，4¥ . 35 +→，':l一 (1+ k) +一一 (3+ 2k+ 3k) +一一 (5+ 3k2 + 3k4 + 5k6) N 3 L 48 ' 32 ' - 128 
49 
+一一 (35+ 20k2 + 18k4 + 20k6 + 35k8) +・.1
768 ' 
1 I 15 ._ _. 1)凋 525
-一一|一一 (3+ 2k2+ 3k4) +一一一ー (5+ 3k2 + 3k4 + 5k6) N 4 l 128 ，-._. ._. I • 1792 
105 
+一一一 (35+ 20k2 + 18k4 + 20k6 + 35k8) + .1 +・・・ [7]
1024 . 






数の範囲内で無視出来ない大きさになるためである O 具体的には，式 [7 ]に於いて，
k=lと置いた時の (1+k2)を含む項の値は， )1¥買に 1/2，3/4，7/24，0，
また (3+2k2+3 k4) を含む項の値は順に 1/2，3/2， 7/4， 15/16 
となり， 1/N2の係数の方が明らかに大きくなっていることがわかる o N----IOOO 
程度の計算では，当然， 10-3のオーダーで利いてくる水準である O
極限収数操作は，要するに，収数可能な部分から定数化する操作であるから，収数可
能でない部分は最大でN倍に増幅される可能性がある O 即ち，式 [7 ]で 1/N2の項
は1回操作後は l/Nのオーダーとなり 2回操作後に定数化，という過程をたどるこ












考えている O 計算プログラム・ ESZ1600とKSZ1600に集約される本研究の
成果の更なる応用については，現在進行中であるO
4.実験の部
プログラム (ESZ1600，KSZ1600)は， VIP-BASIC (Mainstay社製 ver.
1.0.3)を使用して作成した (Appendix1及び 2) 0 演算は， PowerPC 81∞1/80AV 
(Macintosh社製)を用いて行った。現段階での演算時間は，シンプソン法での区間分
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CALL _dispatc:IL..tup NEXT M 
25 SE2=0.0 
26 FOR M=1τ"0 N3-1 
27 SE2=SE2+E(M・2+1)
NEXT M 






29 FOR L=1τ"0 T4 















































44 FOR M=1 TO N5-1 
45 SE2=SE2+E(M*2+1) 
NEXT M 
46 DE5= (SEO+SE1・4.0+SE2・2.0)/(T5*3.0) 
DEZ1=1.0/ ((1.0/ (DE1島 DE2))ー(1.0/(DE2-DE3)) )+DE2 
DEZ2=1.0/ ((1.0/ (0回・DE3)) -(1. 0/ (DE3-DE4) ) ) +DE3 
DEZ3=1.0/ ((1.0/ (DE3・DE4))-(1.0/ (DE4・DE5)))+DE4 
DEZZ:l. 0/ ( (1. 0/ (DEZ1・DEZ2))・・(1.0/(DEZ2・DEZ3)) ) +DEZ2 
LPR工附:LPR工m "K2:・;K2;:LPR工m
LPR工m:LPR工NT"DEZ1=・;OEZ1;:LPRn句、




11 FOR L=1 TO T2 
12 C2=SQR(LO・((L-1)/T2) ^2.0) 














21 C2=SQR(1.0-( (L-1) /T3) ^2.0) 

































































FOR 1.=1 TO T2 
C2=SQR(1.0・((L・1)/T2)^2.0)
M2=SQR(1.0-K2・ ((L-1)/T2)^ 2.0)





















FOR L=1 '!も T3
C2=SQR( 1. 0-( (L-1) /T3) ^2. 0) 
M2=SQR (1. 0-K2・((L-l) /T3) ^2. 0) 


























C2=SQR(1. 0-((L-l) IT41 ^2 .0) 









FOR M=lτ'0 N4申 1
SK2=SK2+K(M合2+1)
NEXT M 

















C2=SQR(1.0ー ((L-1) ITS) ^2. 0) 
























OKZ1=1.0パ(1.01 (OK1-D悶))ー (1.01 (QK2-DK3) ) ) +0K2 
OKZ2=1.01 ((1.01 (0ロ・D回))ー (1.0/(0悶 -DI(4)) ) +OK3 
OKZ3=1.01 ((1.01 (OK3-0K4))ー (1.01(OK4-01<5))) +OK4 
DKZZ=1.01 ((1.01 (OKZl司DKZ2)) -(1. 01 (DI<Z2-DKZ3) ) ) +DKZ2 
LPRINT: LPRINT "K2 =・;K2;:LPR工NT
LPRINT:LPRINT "DKZ1=・;DKZ1; : LPRINT 
LPRINT: LPRINT・OKZ2=勺 DKZ2;:LPRn丹、
LPRINT: LPRINT • DKZ3 =勺DKZ3;: LPRINT 
LPRINT: LPRINT • DKZZ=' ; DKZZ; : LPR工NT
END 
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